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HOPG 基板上における分子配列のモデリング 
Model study of molecular ordering on HOPG surface 












  フォトクロミック分子であるであるジアリールエテンを HOPG 基板上に配列させるため、長鎖アル
キル基・アミド基を側鎖に導入することとした。この分子設計をもとにジアリールエテン 1o, 1c を合




として、MM/MD計算の力場には DREIDING force fieldを採用した。さらに、STM像とシミュレーシ
ョンによる結果を比較し、どのように配列を安定化しているか考察を行った。STM測定には PicoScan 
(Molecular Imaging) もしくは Agilent5500 (Agilent) を用いて、定電流モード下、固液界面上で測定を行




ジアリールエテン 1o、1c のオクタン酸溶液を HOPG 基板上に滴下し、STM を用いて液中観察を行
った。250 Mの溶液中ではジアリールエテン開環体 1oは配列を形成したのに対して、閉環体 1cに関




































Figure 2. Model of molecular structure for 1o ordering. (a) top view (b) side view. 
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Figure 1. STM image of (a) 1o and (b) 1c at the octanoic 
acid/HOPG interface.  (c) High resolution STM image of 
1o at the octanoic acid/HOPG interface. Lattice parameter 
(a, b, ) = (6.3 nm, 1.0 nm, 89°).  (d) MM/MD 
simulation of the ordering of 1o. Green line and arrows 
shows hydrogen network of 1o ordering. 
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